















































































Reactions of Group 4 Diene Complexes with Isonitriles and Carbon Monoxide 





















η!-iminoacyl	complexes	Cp*!Zr[CH!C CH! C CH! CH!C (NR)]	!.#	(R	=	tBu)	and	!.!	
(R	=	%-adamantyl).		Treatment	of	!.#	with	excess	isopropyl	isonitrile	gives	the	η!,η!-
bis(iminoacyl)	complex	Cp*!Zr[C(N!Pr)CH!C CH! C CH! CH!C (NiPr)]		(!.#)	and	
free	tert-butyl	isonitrile.		The	reaction	of	!.#	with	&	equivalents	of	isopropyl	
isonitrile	also	affords	!.#,	through	the	intermediate	
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1.3 Metal Diene Complexes 





































































































M = Zr, Hf
M = Ti, Zr, Hf

























Diene M s-trans/s-cis reference


































































































































+      [Cp*(Cl)Zr(O)]n
M = Ti
M = Zr





M = Zr, Hf











































































































































































































































































































































































































2.2 R = tBu

























































































R = 1-Ad, tBu
 RNC





















2.7 2.2 R = tBu














































































































































































































































































































































































































































































































































3.2 Results and Discussion 




























3.2: R = tBu 




















































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































	 !.!	 !.!•#.%(C!H!)	 !.!	
lattice	 Orthorhombic	 Triclinic	 Monoclinic	
formula	 C!"H!"NZr	 C!".$H!"NZr	 C!"H!"N!Zr	
formula	weight	 !"#.%&	 !"#.#%	 !"#.%&	
space	group	 Pbca	 P-!	 P"!/n	
a/Å	 !".$%%(')	 !.!#$!(&)	 !!.#$%&(#)	
b/Å	 !".$%&(&)	 !".$%&!(()	 !".!$%&(%)	
c/Å	 !".!$%($)	 !".$%"&(")	 !".$%$&(")	
α/˚	 !"	 !".$"%&((&)	 !"	
β/˚	 !"	 !"".$%""(!)	 !"#.!"%"(!")	
γ/˚	 !"	 !".$"$%('%)	 !"	
V/Å!	 !"!#.%(%!)	 !"#$.$!(!')	 !"#$.&(()	
Z	 !	 !	 !	
temperature	(K)	 !"#(%)	 !"#(%)	 !"#(%)	
radiation	(λ,	Å)	 !.#$!#%	 !.#$!#%	 !.#$!#%	
ρ	(calcd.)	g	cm-!	 !.#$%	 !.#$%	 !.#$%	
µ	(Mo	Kα),	mm-!	 !.#!$	 !.#$#	 !.#$%	
θ	max,	deg.	 !".$$%	 !!.#!$	 !!.#$%	
no.	of	data	collected	 !"#$%	 !"#!$	 !""#$	
no.	of	data	 !"#!$	 !"#"$	 !!!"!	
no.	of	parameters	 !"#	 !"#	 !"#	
R!	[I	>	!σ(I)]	 !.!#$!	 !.!#$%	 !.!#$#	
wR!	[I	>	!σ(I)]	 !.!#$$	 !.!#$%	 !.!##$	
R!	[all	data]	 !.!##$	 !.!#$%	 !.!#$%	











	 !.!	 !.!	 !.!	
lattice	 Monoclinic	 Monoclinic	 Triclinic	
formula	 C!"H!"NZr	 C!"H!"NOZr	 C!"H!"O!Zr	
formula	weight	 !"#.%&	 !!".$"	 !"".$%	
space	group	 P"!/c	 P"!/n	 P-!	
a/Å	 !!.#$%%($)	 !".!$!(&)	 !.#$!%(#)	
b/Å	 !".$$%&(!()	 !".$%%($)	 !".$$%$(')	
c/Å	 !".$%&'(!))	 !".!$%(")	 !"."$%&($)	
α/˚	 !"	 !"	 !"#.%&&"(!")	
β/˚	 !".$%&%((%)	 !".$$%(")	 !"#.%&'"(!")	
γ/˚	 !"	 !"	 !".$"$%('%)	
V/Å!	 !"#".%(')	 !"#$.&($$)	 !"#".%&((#)	
Z	 !	 !	 !	
temperature	(K)	 !"#(%)	 !"#(%)	 !"#(%)	
radiation	(λ,	Å)	 !.#$!#%	 !.#$!#%	 !.#$!#%	
ρ	(calcd.)	g	cm-!	 !.#$%	 !.#$%	 !.#$!	
µ	(Mo	Kα),	mm-!	 !.#$%	 !.#$$	 !.#$$	
θ	max,	deg.	 !!.#!$	 !!.#$!	 !!.#$%	
no.	of	data	collected	 !"#$!	 !"#"$	 !!"#$	
no.	of	data	 !"#"	 !"##"	 !"#"!	
no.	of	parameters	 !"!	 !!"	 !"#	
R!	[I	>	!σ(I)]	 !.!#$%	 !.!#!$	 !.!#$#	
wR!	[I	>	!σ(I)]	 !.!###	 !.!#$%	 !.!##$	
R!	[all	data]	 !.!#$!	 !.!#!!	 !.!#$%	
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